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分子动力学研究 He 对钨 Σ3{ 112} 对称晶界拉伸性能的影响
李芳镖1， 高 宁2， 李奕鹏1， 洪 钢1， 赵尚泉1， 冉 广1
( 1．厦门大学能源学院，福建 厦门 361102; 2．中国科学院近代物理研究所，甘肃 兰州 730000)
摘 要: 使用分子动力学方法计算模拟了 Σ3{ 112} 晶界上含有不同大小和浓度 He 泡的钨晶体的拉伸性能。应用共近邻分析法
和位错分析法分析了晶体屈服前的微观结构演化机理。结果表明: 当晶界上无 He 泡或只含有小尺寸单 He 泡时，在拉伸屈服前
都经历了弹性阶段和结构相变阶段; 在结构相变阶段，晶格原子的相对位置发生了变化。拉伸过程中，小 He 泡造成的晶格损伤
会自动恢复，对晶体屈服应力和屈服应变无显著影响，He 泡的能量受周围晶格钨原子间距的影响。晶界上的大尺寸 He 泡造成
晶格损伤无法恢复，并且 He 泡越大，晶格损伤越大，相应地屈服应变、屈服应力和弹性模量越小。晶界上高浓度的 He 泡易导致
晶界脆化，使钨晶体在屈服后就开始断裂分离。
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Effect of helium on tensile properties of tungsten Σ3{ 112} symmetrical
grain boundary studied by molecular dynamics
LI Fang-biao1， GAO Ning2， LI Yi-peng1， HONG Gang1， ZHAO Shang-quan1， ＲAN Guang1
( 1．College of Energy，Xiamen University，Xiamen 361102，China;
2．Institute of Modern Physics，Chinese Academy of Science，Lanzhou 730000，China)
Abstract: Tensile properties of tungsten Σ3 ( 112 ) symmetrical grain boundary containing He bubbles with different sizes and
concentrations were studied by molecular dynamics method． The microstructure evolution mechanism of tungsten crystals before yield was
analyzed by means of common neighbor analysis and dislocation analysis． The results show that for the tungsten without He bubbles or with
a little size of He bubbles at grain boundary，there are two stages before tensile yield: elastic stage and elastic phase-transition stage． In the
elastic phase－transition stage，the relative position of lattice atoms is changed． During the tensile process，the lattice damage caused by
the small-scale He bubble will recover automatically and has no significant effect on the yield stress and yield strain of the crystal． The
energy of the He bubbles is affected by the distance between the tungsten atoms in the surrounding lattice．The lattice damage caused by
large－scale bubble can't be recovered during the tensile process． The larger the bubble is，the smaller the yield strain，yield strength and
elastic modulus are． The high concentration of He bubbles on the grain boundary is easy to cause the grain boundary embrittlement，which
results in the fracture and separation of tungsten after tensile yield．
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金属钨 ( W) 具有高熔点、高导热系数、低溅射
率，高物理溅射阈能、低氢固溶度等特点，被认为是聚
变堆中面向等离子体材料 ( Plasma facing materials，
PFMs) 最佳候选者之一，全 W-PFMs 概念已在国际热
核聚变实验堆( ITEＲ) 设计中成为共识［1］。然而在服
役过程中，从等离子体中逃逸出来的 D、T 粒子，反应
产物 He 和中子，嬗变产物 He 和 H［2-4］，以及应力等
都会作用于钨，使其发生性质与性能改变。特别是








行为得到了广泛研究，主要集中在: 1 ) 表面形貌研
究［5-6］: 起皮与起泡，表面起裂，形成表面纳米绒毛、纳
米针等; 2) 力学性能研究［7-8］: 氦离子辐照影响晶格
应变、硬化、疲劳行为等; 3) 辐照试验参数影响微观

























在本 研 究 中，Atomsk［18］ 方 法 被 用 来 构 建∑ 3
{ 112} 对称晶界模型，将［112］，［111］，［110］3 个晶
向分别设为 X 轴，Y 轴和 Z 轴; Y 轴和 Z 轴方向都使
用周期性边界条件，X 轴方向使用固定边界条件; 为
了消除尺寸效应，模型大小为 28 nm×9 nm×9 nm，约
有 15 万个 W 原子，晶界模型如图 1( a) 和 1( b) 所示。
用 LAMMPS( Large-scale atom /scaler massively parallel
simulation) 软件包［19］进行分子动力学模拟。计算模
拟中势函数的选择尤其重要，对于金属而言，广泛使
用嵌入势 ( Embedded atomic method，EAM) ，这也是
较为精确的势。本文中，对于 W-W 相互作用势，采
用 Zhou 等［20］改进的 EAM 势; 而 W-He 和 He-He 相
互作用势，采用广泛使用的 Juslin 和 Wirth［21］所改进
的势函数。模拟计算中，首先将构建好的∑3 { 112}
对称晶界在常温下使用 NPT 系综( 恒温恒压，粒子数
恒定) 进行充分的驰豫。而后在驰豫好的晶界模型
基础上构建出作为拉伸的晶界模型，分为两部分，第
一部分: 向驰豫后晶体的晶界处添加一个 He 原子，
充分驰豫后，在距离这个 He 原子 0. 1 至0. 2 nm处再
添加一个 He 原子，并充分驰豫［每添加一个 He 原子
系统在 NVT 系综( 恒温，体积恒定，粒子数恒定) 下驰
豫 5 ps］，经过多次重复操作，使晶界处出现 He 泡。
第二部分: 向晶界区域( 最外的两层原子) 分别添加
晶界原子数的 5%、10%、20%和 30%的 He 原子数，之
后将系统在 900 K 恒温，NVT 系综驰豫 2 ns，而后再
将系统驰豫到 300 K，使晶界含有一定浓度的小 He
泡。最后将充分驰豫的含有一定大小或者一定浓度
He 泡的晶体在 NPT 系综下以每 1000 步应变率为
0. 001( 1 /Ps) 沿 X 轴方向均匀施加载荷，较长的步数
可以有效消除加载过程中的基波效应，拉伸至材料形
变为 30%。为了接近真实的实验情况和避免数值模
拟 中 热 激 活 引 起 的 复 杂 影 响，模 拟 过 程 中 采 用
Berendesen 热 浴［22］ 将 温 度 控 制 在 300 K。运 用
OVITO 软件进行结果的可视化［23］，分析方法上主要
运 用 共 近 邻 分 析 法 CAN ( Common neighbor
analysis) ［24］和位错分析法 DXA( Dislocation Extraction
Algorithm) ［25］进行分析。
2 结果与分析
2. 1 晶界无 He 泡的计算模拟结果
图 1 展示了在晶界不含有 He 泡情况下的∑3
{ 112} 钨拉伸时的晶体结构的变化过程，图 2 为拉伸
过程中的应力-应变曲线。当拉伸应变在 0 ～ 7. 5%范
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着拉伸方向滑移，如图 1 ( c) 、1 ( d) 和图 2 中 B 点所























图 1 沿［110］方向观察，晶界上无 He 泡的 Σ3{ 112} 对称晶界的拉伸状态图 ( a) 和( b) 无应力时的晶界;
( c) 和( d) 加载 7. 5%应变，从晶界处开始出现弹性相变; ( e) 加载 15%应变，结构相变区扩大; ( f) 和( g) 加载 22%
应变，( 110) 晶面沿着＜111＞方向滑移，进入屈服阶段( 图中 GB: 晶界; E: 弹性模量; Ep : 钨原子势能; σxx : 沿拉伸方向的应力)
Fig．1 Deformation characteristics of Σ3{ 112} symmetrical grain boundary without He bubbles viewed along ［110］direction
( a) and ( b) grain boundary without strain; ( c) and ( d) elastic phase-transition with 7. 5% strain; ( e) enlarge of structure phase
with 15% strain; ( f) and ( g) ( 110) slip along the ＜111＞ direction with 22% strain ( GB: grain boundary; E: elastic
modulus; Ep : the potential of W atom; σxx : stresses along the tensile direction)
2. 2 晶界含小 He 泡的计算模拟结果
如图 3 ( a ) 所 示，当 晶 界 处 存 在 小 尺 寸 He 泡
( NHe = 10) ，拉伸过程中的应力-应变曲线如图 4 所
示。与不含有 He 泡的情况类似，在 0＜ε≤7. 5%，钨
的应力随应变线性增加，遵从胡克定律，处于弹性应
变阶段。当 ε＞7. 5%时，如图 3( b) 所示，进入弹性相
变阶段，高应力、高能量的相变结构区开始由晶界往
两端扩展，且在 He 泡的周围出现了少量的间隙原子
和空位( Frenkel 缺陷) 。Frenkel 缺陷沿 x 轴方向分
布的边界恰好在晶界处。当应变进一步增大时，如图
3( c) 所示，Frenkel 缺陷的数量也沿着拉伸方向增加。
沿着［110］晶向观察，如图 3 ( d) 所示，可以得知，在
He 泡周围，［112］晶向的原子在应力的作用下比其
他晶格原子沿［112］晶向多滑移了半个晶格长度，从
而形成了 Frenkel 缺陷带。在 Frenkel 缺陷分布带出
现了混合位错，此时晶界已经开始远离 Frenkel 缺陷
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图 2 晶界上无 He 泡时钨的拉伸应力应变曲线
Fig．2 Stress-strain curves of tungsten without He bubbles
in the grain boundary
带，晶界的推进速度大于 Frenkel 缺陷带推进的速度。
由图 3 ( e ) ，当 拉 伸 应 变 增 至 18% 时，可 以 发 现
Frenkel 缺陷的数量显著减小，只有少量存留在 He 泡
周围，此时晶界已经远离 He 泡。当拉伸使晶体进入
了屈服阶段( ε= 22%) 时，He 泡周围出现了伯氏矢量
为 1 /6＜112＞的位错环。如图 3 ( f) 所示，沿［111］观
察，在 He 泡周围部分( 110) 晶面发生了滑移，出现了
肖克利( Shockley) 不全位错［26］，这与无 He 泡的钨从
拉伸两端出现屈服损伤不同。
钨拉伸过程中 Frenkel 缺陷的变化可由图 3 ( g)








此 B 原子连同周围的晶格原子都沿着 x 轴负方向
图 3 沿［110］方向观察，晶界上含有小 He 泡时拉伸状态图 ( a) 无应力时的晶界; ( b) 加载 7. 5%应变，从晶界处开始
出现 Frenkel 缺陷; ( a) 和( b) 中的圆形虚线圈: 间隙原子; ( c) 加载 12%应变，Frenkel 缺陷增多; ( d) ［112］晶向的原子
出现滑移; ( e) 加 载 18%应变，Frenkel 缺陷减少; ( f) 加载 22%应变，沿［111］方向观察，( 110) 晶面沿着＜112＞方向滑移;
( g) 拉伸过程中 3 个相关原子的运动轨迹( A: 自间隙原子，B: 完整晶格处的原子，C: 自间隙原子和空位的湮灭;
黑色原子: He，ε: 拉伸应变率，EHe : He 原子的平均势能，VHe : He 原子的平均体积)
Fig．3 Deformation characteristics of tungsten with little He bubbles containing 10 He atoms in the grain boundary，the view is
along ［110］direction ( a) grain boundary without strain; ( b) there are some Frenkel defects around He bubbles with 7. 5% strain;
the circular virtual coils in ( a) and ( b) : interstitial atoms; ( c) Frenkel defects increasing with 12% strain; ( d) the displaced
atoms along ［112］direction; ( e) Frenkel defects decreasing with 18% strain; ( f) ( 110) slip along the ＜112＞ direction with
22% strain，the view is along ［111］direction; ( g) atomic trajectory( A: self-interstitial atom，B: atom in perfect lattice，
C: annihilation of self-interstitial atom and vacancy; Dark atom: He，ε: strain，EHe : the average potential
of He atoms，VHe : the average volume of He atoms)
99
材 料 热 处 理 学 报 第 40 卷
图 4 晶界含有小 He 泡时的应力-应变曲线和平均
He 原子势能变化曲线图
Fig．4 Curves of stress-strain and potential-strain of tungsten
with little He bubble containing 10 He atoms in the
grain boundary
发生较小的位移，拉伸过程中晶格排列处于有序完整
状态。晶界推进到 C 原子处，由于 C 原子的周围存




在拉伸应力下往 y 轴负方向持续运动，而且还沿着 x
轴正方向发生了一定的位移，间隙原子和空位自发地
复合; 而间隙原子 A 并没有和空位复合。因此，在驰
豫过程中大部分 Frenkel 缺陷会自动消失，只有少量
存留在 He 泡周围。
根据图 4 可知，He 泡的平均原子势能( EHe ) 的变
化跟应力-应变曲线的正好相反。结合图 3( a) ～3( f)
的 He 泡平均原子体积( VHe ) 的变化趋势，可以得知，
图 4 虚线 A 之前的弹性拉伸阶段，拉伸使得 He 泡周
围的晶格间距变大，He 泡的体积也随之变大，He 泡
的势能随着应变率的增大而线性地减小。当进入弹
性相变阶段，即图 4 虚线 A 至虚线 B 段，此时 He 泡
处于结构相变区，周围晶格间距不再变化。因此 He
泡体积和势能处于相对稳定阶段，并在拉伸应变达到
12%时，达 到 最 小 值，此 时 He 原 子 的 平 均 体 积 为
12. 6 3，平均势能为 0. 21 eV。应变达到 22%时，进
入屈服阶段，在 He 泡周围出现晶格畸变，He 泡体积
减小，He 泡势能快速上升。因此，He 泡势能受其周
围晶格间距的影响。对于晶界上无 He 泡和含有小
He 泡( NHe = 10) 的情况，钨的拉伸屈服应变和屈服应
力都分 别 约 为 22% 和 30 GPa，因 此，小 He 泡 对
Σ3{ 112} 晶界的拉伸性能的影响较小。
2. 3 晶界含大 He 泡的模拟结果
含有大 He 泡的钨拉伸时出现屈服时的晶格结
构如图 5 所示，空位-应变曲线如图 6 所示，应力-应
变曲线如图 7 所示。观察图 5，大尺寸 He 泡使钨晶






的 He 泡为多大，晶体内空位数目都会快 速 增 加。
图 5 沿［111］方向观察，晶界上含有( a) 20 个氦原子的氦气泡且应变为 20%和( b) 100 个氦原子的氦气泡且
应变为 16. 5%的状态图; ( NHe : He 原子数; 图中箭头为( 110) 面的滑移方向)
Fig．5 The characteristic of grain boundary with ( a) ε= 20% and a helium bubble with 20 He atoms，( b) ε= 16. 5% and a helium
bubble with 100 He atoms，the view is along ［111］direction ( NHe : the number of He atoms
in He bubbles． The arrows indicate the direction of slip of ( 110) plane)
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图 6 晶界上含有不同大小 He 泡的空位数-应变曲线图
Fig．6 Vacancy-strain curves of tungsten with different
size He bubbles in the grain boundary
图 7 晶界上含有不同大小 He 泡的应力-应变曲线图
Fig．7 Stress-strain curves of tungsten with different
size He bubbles in the grain boundary
由前文分析可知，当晶体不含有 He 泡时，晶体内的
空位数量并不随着应变增加而呈现动态变化的过程，
因此图 6 不含有 NHe = 0 的情况。对于 NHe ＜100 时，




伸到屈服点时的晶格损伤程度也不同。对于 NHe = 20
和 NHe = 100，如图 5( a) 和 5( b) 所示，沿［－111］观察，
拉伸屈服的发生都是从 Frenkel 缺陷带周围( 110) 密
排面出现滑移开始的，伴随着大量的混合位错。观察
图 7，对于不同大小的 He 泡，拉伸在弹性阶段 ( ε≤
7. 5%) 的弹性模量都是一样的; 但对于 NHe = 60 和




10 和 NHe = 20，产生的缺陷较少，缺陷对拉伸强度的
影响可以忽略不计。
2. 4 晶界含有不同浓度 He 泡的模拟结果
图 8 和图 9 分别为晶界上含有不同溶度 He 泡的
钨在屈服点的晶体结构图和应力-应变曲线图。由图
8 得知，在晶界聚集了许多 He 泡 ( NHe ＜20) ，大量的
位错从晶界处发射出来，He 泡浓度越大的晶界，拉伸
过程中发射的位错越多，屈服应变越小。如图 8( a) ，
对于 CHe = 5%，在弹性相变阶段 ( ε ＞ 7. 5%) ，在 结
图 8 沿［110］方向观察，沿晶界上含有不同浓度的 He 泡在拉伸屈服点的状态图 ( a) He 泡浓度 5%，加载应变 15%;
( b) He 泡浓度 20%; 加载应变 10%; ( c) 应变区沿拉伸方向的应力分布图，应力从 He 泡处往拉伸两端递减;
( d) He 泡周围出现裂纹 ( σxx : 沿拉伸方向的应力)
Fig．8 The characteristic of grain boundary with different concentration of He bubbles in the grain boundary，the view is
along ［110］direction ( a) CHe = 5%，ε= 15%; ( b) CHe = 20%，ε= 10%; ( c) distribution of σxx in highly-deformed
region; ( d) crack around He bubbles ( σxx : stresses along the tensile direction)
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图 9 晶界上含有不同浓度 He 泡的应力-应变曲线图
Fig．9 Stress-strain curves of tungsten with different
concentration of He bubbles in the grain boundary
构相变区域里大量晶界面出现滑移，部分晶体结构非
晶化，由图 9 可知弹性模量随应变增加快速减小;
CHe = 10%的情况也类似; 对于 CHe = 5%和 CHe = 10%，
在屈 服 点，晶 体 内 的 空 位 数 目 如 表 1 所 示。对 于
CHe = 20%，观察图 8 ( b) ，大量的位错线从晶界上的
He 团簇发射出来，拉伸过程中晶格原子的有序运动
被破坏，晶界所经过的区域非晶化。由图 8 ( c) ，He
泡周围的应力远大于其它区域的应力，应力并没有随
着晶界的运动而扩散出去，而是集中在 He 泡周围;
当 ε= 10. 0%时，高应力使晶界上 He 泡的周围出现
了裂纹，如图 8( d) 所示，且在拉伸过程中裂纹在晶界
上沿有 He 泡的地方快速生长，最终晶体从晶界处断
表 1 钨晶界上含有不同大小( NHe ) 或者不同浓度( CHe ) He 泡的拉伸屈服应变和屈服应力，及在屈服点晶体内的空位数目
Table 1 The yield stress and yield strain of tungsten with different size ( NHe ) or different concentration of He
bubbles ( CHe ) in the grain boundary，and the number of vacancies in crystal at yield point
Yield point
NHe CHe
0 10 20 60 100 5% 10% 20% 30%
Strain 22% 22% 20% 18. 5% 16. 5% 15% 12. 5% 10. 0% 9. 0%
Stress /GPa 30. 11 30. 08 29. 72 28. 35 28. 02 27. 9 26. 97 24. 45 23. 56






量并不出现在表 1 中。从图 8 可知，屈服应变和屈服
应力是随着 He 浓度的增加而降低的，对于低浓度 He
( CHe≤10%) ，在屈服点后，晶体进入塑性变形。而对
于高浓度 He( CHe≥20%) ，晶体在屈服点后，直接断
裂分离。综合图 7 和图 9 可知，对于晶界上含有不同
大小或者不同浓度的 He 泡，在弹性阶段，弹性模量
的大小相同。但在弹性相变阶段，由于 He 不溶于








2) 当晶界上含有小 He 泡时，在弹性相变阶段，
拉伸会使钨晶体内出现 Frenkel 缺陷带，随后大部分




3) 晶界上含有大 He 泡时，He 泡尺寸越大，钨拉
伸至屈服时的晶格损伤越大，屈服应变和屈服应力越
低; 对于大 He 泡( NHe≥60) ，在弹性相变阶段，晶体
钨的弹性模量逐渐降低;
4) 晶界上含有不同浓度的 He 泡时，浓度越大，
屈服应变和屈服应力越低; 在拉伸过程中，大量的位
错会从晶界处的 He 泡发射出去，晶格结构变得无序
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